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1. ИОННАЯ КЛАССИФИКАЦИЯ

(Представил О. Киррет)

При классификации поверхностно-активных веществ (ПАВ) исходят
из структуры I l ] и свойств [ 2], а также из методов синтеза [3 ] и примене-
ния [ 4] этих соединений [ s]. Наиболее употребительной является класси-
фикация, основанная на ионном поведении ПАВ в водном растворе. В
статье сделана попытка развить эту классификацию.

1. Действующая классификация ПАВ

Классификация ПАВ по ионному характеру [ 2] гидрофильной части
молекулы основана на определенной зависимости свойств ПАВ от их
ионного поведения в растворе. По типу ионной формы полярных групп
поверхностно-активной части молекулы в растворе ПАВ делят на два
класса: ионогенные и неионогенные. Первые имеют функциональные
группы, которые в водном растворе ионизируются, образуя положитель-
но (катионные ПАВ) или отрицательно (анионные ПАВ) заряженные
поверхностно-активные ионы, или же их заряд зависит от pH среды
(амфотерные ПАВ). Неноногенные ПАВ содержат полярные недиссо-
циирующие группы.

Действующая классификация подразделяет ПАВ по ионному пове-
дению в водном растворе следующим образом:

Следовательно, класс ПАВ определяется способностью полярной
группы молекулы ПАВ ионизироваться и типом заряда ионизированной
формы молекулы. В таком случае гидрофильные группы классифици-
руются на три типа (С, А и N), которые и определяют три основных
класса ПАВ:
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В принципе возможны следующие комбинации из этих классов ПАВ:
СА амфотерные, CN катионно-неионогенные, AN анионно-неио-
ногенные, CAN амфотерно-неионогенные.

В настоящее время из этих би- и трифункциональных комбинаций
возведены в ранг класса только амфотерные ПАВ, в молекулах которых
имеются в интервале pH o—l40—14 (практически наиболее используемом)
противоположно заряженные группы. Остальные комбинации в качестве
самостоятельных классов не признаны, по-видимому, исходя из предпо-
ложения, что введение в молекулу ПАВ одной неионогенной группы или
нескольких, как и добавление к уже существующей ионогенной группе
подобной не является достаточным условием для существенного измене-
ния свойств (класса) ПАВ. Поэтому ПАВ типа CN и AN причисляются
к классам С и А соответственно. Аналогично поступают с ПАВ типа
С т и Ап , где т, п> 1.

В рамках действующей классификации по ионному состоянию мож-
но все ПАВ представить общей формулой

где R гидрофобная часть молекулы ПАВ, С, А, N типы гидрофиль-
ных групп, т, п, 0.

2. Определение типа гидрофильных групп по их способности
к диссоциации

Изучение катионного и анионного типов ионогенных функциональ-
ных групп показало, что они, в свою очередь, могут быть подразделены
на два типа. К первому типу относятся группы, способные в результате
протолиза в интервале pH o—l40—14 полностью переходить в другую ион-
ную форму; к примеру, первичная, вторичная и третичная аминогруппы
и карбоксильная группа. К второму типу относятся те группы, ионный
заряд которых остается в этих пределах величин pH неизменным, по-
скольку их величины рКа выходят за пределы pH o—l40 —14 или же ионные
переходы запрещены молекулярной структурой. Примерами катионо-
активных веществ этого типа являются положительно заряженные груп-
пы ониевых соединений. Из них четвертичные аммониевые, фосфоние-
вые и третичные сульфониевые известны как группы катионных и амфо-
терных ПАВ. Примерами анионных групп, сохраняющих заряженную
группу в интервале pH o—l4, могут быть сульфогруппа (рК а <0—I),
гидроксильные группы 2-гидроксихинолина и 1-гидроксиизохинолина,
т. е. сильнокислотные группы, диссоциация которых полностью подав-
ляется только при рН<O.

Определим тип зависимости ионного состояния гидрофильной груп-
пы от pH среды как ее характеристику диссоциации (ХД), причем ХД
молекулы складывается аддитивно от ХД всех ее групп. Тогда, учиты-
вая вышеизложенное, можно все гидрофильные группы разбить на пять
типов:

1. Катионные в заряженной ионной форме (С'), например,

>N<, >р<, >Š- и

2. Катионные, выступающие в двух ионных формах (С), например,

—NH NH 2+H + u — (p Ka 0 —14).3 2 x NH 2
j nN(-k

RCniA nNr,
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3. Анионные, выступающие в интервале pH o—l40—14 в заряженной
ионной форме (А'), например,

—SO 3H —SO 3-+H+ (pKfICO).

4. Анионные, выступающие в двух ионных формах (А), например,

соон соо~+,н+, hQ)-OH — o"tH + (рК а = 0-14).

5. Неионогенные, выступающие в интервале pH o—l40—14 в незаряжен-
ной ионной форме (N), например,

—ОН, —О—, —CONH — (рКа> 14 и/или рК*>l4).

Сравнивая ХД всех пяти типов гидрофильных групп (рис. 1), можно
видеть, что в интервале pH o—l40—14 группы типа С', А' и N отличаются
друг от друга только характером (зарядом) ионной формы, а группы
типа С и А изменяют ионную форму и Необходимо
отметить, что классифицирование гидрофильных групп, значения рКа
которых близки к пограничным величинам в интервале o—l4,0—14, в опреде-

Рис. 1. Характеристики диссоциации гидрофильных групп различного типа.
+

А тип С', например аммониевая группа в КМ(СНз)зСI- , и тип N, например гидро-
ксильная и эфирные группы в RO (CHoCRRO),.!-! (/, 2);

+

Б тип С, аминогруппа в CI2H2SNH2 (рК а
= 10,63 [ö ]), 3 форма CI2H2SNH3.X- и3'

форма CI2H2SNH2;
В тип А', сульфогруппа в RSO 3 H (рК й

=—0,33 [7 ]), где R заместитель, 4 фор-
ма RSO- и4' форма RSO3 H;
Г тип А, карбоксигруппа в С 8 Н 17СООН (рК а

=4,95 [7 ]), 5 форма С 8 Н 17СООН и
5' форма C B Hi 7COO- катион+.
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ленной степени условно, так как при соответствующих значениях pH
группы находятся в стадии перехода в другую ионную форму. Для пол-
ного перехода, в количестве, например, 99,99%, требуется, как известно,
изменение pH среды на 4 единицы.

Действующая классификация относит ПАВ с группами типа С' и С
(по ХД) к катионному классу (С), а ПАВ с группами А' и А к ани-
онному классу (А). Такое отнесение нельзя признать обоснованным, так
как ХД ПАВ перечисленных типов совершенно различны, а следователь-
но, различны и их свойства, например зависимость поверхностной актив-
ности от pH среды (рис. 2). Тот факт, что прикладные свойства ПАВ с
группами типа С' и С, А' и А различаются (табл. 1), говорит в пользу
выделения их в самостоятельные классы ПАВ.

Особенно заметные различия в свойствах ПАВ с различными ХД
обнаруживаются в случае соединений с двумя или с несколькими иони-
зированными группами, когда вследствие различий в ХД кислотных и
основных составляющих групп появляются новые качества амфолит-
ность и цвиттерионность. Из них «амфолитность» появляется при сов-
мещении групп типа С и А, а «цвиттерионность» при совмещении
групп С' и А'. К цвиттерионным ПАВ причисляются иногда и ПАВ,
содержащие комбинацию групп С' и А (бетаиновые), ввиду того что их
основной рабочей формой является цвиттерионная, хотя возможна и
катионная.

Рис. 2. Зависимость поверхностного натяжения 0,1%-ных растворов ПАВ с различнымихарактеристиками диссоциации от pH среды при 16±1°С [B ] (5 при 22 °С, измерена

нами): С l2 Н 25©.СГ (тип С7) (/), C I2H25 NH 3 .C1- (тип С) ( 2 ), C l2 H 25 COONa (тип А) ( 3 ),

C l2 H 25 S04 Na (тип А') ( 4 ), С IBНз70 (СН 2СН2 O) 7 Н (тип N) (5).

Следовательно, ХД могут служить показателями, позволяющими
упорядочить классифицирование ПАВ с одновременным улучшением
соответствия между их классовыми признаками и свойствами. С учетом
ХД все ПАВ можно описать общей формулой

RC с па;а,п г, (2)

где С', С, А', А, N типы гидрофильных групп по ХД, т—o.
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, 3. Недостатки действующей классификации

Проанализируем, какие недостатки присущи действующей класси-
фикации и какие возможности предоставляет классификация, построен-
ная на понятиях о ХД.

1. Одно и то же ПАВ можно, в зависимости от pH среды, отнести
в различные классы [ 2]. Например, в щелочной среде алкилкарбоновая
кислота полностью диссоциирует и выступает как анионное ПАВ. В кис-
лой среде, где диссоциация карбоксильных групп подавлена, соединение
ведет себя как неионогенное ПАВ. В качестве других примеров можно
привести алкиламин и окись третичного амина, которые в зависимости
от pH среды могут быть отнесены к классам катионных или неионогеи-
ных ПАВ. По новой ХД-классификации эти ПАВ принадлежат к клас-
сам А, С и С соответственно.

2. Неиоиогенные (N) группы в молекулах ионогенных ПАВ, как
изменяющий свойства ПАВ фактор, не учитываются. Сравним приклад-
ные свойства ПАВ с группами типа С', С, А' и А, с одной стороны, и с
группами типа C'N, CN, A'N и AN с другой (табл. 1). Выясняется,
что с введением неионогенных групп в структуру молекулы ионогенного
ПАВ ряды прикладных свойств, характерных для этих классов, сущест-
венно перестраиваются, а в некоторых случаях появляются новые спе-
цифические свойства или же исчезают прежние.

Прикладные свойства некоторых классов

(У Fi С Fi А' Fi А Fi

Антимикробные 45 Ингибирующие Моющие 66 Эмульгирующие 22
Смягчающие 29 коррозию 32 Эмульгирующие 54 Моющие 15
Эмульгирующие 25 Эмульгирующие 31 Смачивающие 51 Чистящие 9
Антистатические 21 Флотирующие 22 Диспергирующие 33 Ингибирующие
Ингибирующие Антислипающие И Чистящие 29 коррозию 8

коррозию 16 Антимикробные 9 Пенообразующие 16 Стабилизирующие 5
Прополаскиваю- Моющие 8 Смягчающие 10 Антистатические 4

щие 13 Диспергирующие 7 ПАВ, совместимые Смазывающие 4
Антиводорослевые Смягчающие '7 с кислотами, ос- Смачивающие 4

и антислизевые 12 Смачивающие 6 нованиями и со- Пенообразующие 2
Дезодорирующие 11 Десорбирующие 4 лями 9 Проникающие 2
Кондиционирую- Стабилизирующие 4 Солюбилизирую- 11АЬ, совместимые

щие 9 Кондиционирую- щие 9 с кислотами,
Диспергаторы из- щие 3 Проникающие 7 основаниями и

вестковых мыл 7 Мягкое действие Смазывающие 6 солями 2
Диспергирующие 8 на кожу и глаза 3 Низкотемператур Противоизнаши-
Смачивающие 4 Чистящие 2 ные 5 вающие 2
Водоотталкиваю- Флокулирующие 2 Ингибирующие Снижающие пено-

щие 4 Диспергаторы из- коррозию 4 образование 1
Деэмульгирующие 3 вестковых мыл 1 Снижающие пено - Диспергирующие 1

1Чистящие 3 Смазывающие 1 образование 3 Смягчающие
Снижающие пено- Антистатические 2 Солюбилизирую-

образование 2 Гелеобразующие 1 щие 1
Коагулирующие 1 Стабилизирующие 1 Регулирующие

1
1Моющие

Десорбирующие
1
1

вязкость
Гидротропные

Флотирующие 1

* Fj — частота заяв/1ения данного свойства
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Данные табл. 1 убеждают в том, что введение неионогенной группы
в молекулу является достаточным обоснованием выделения нового клас-
са или подкласса ПАВ. Следует, однако, учитывать, что свойства ПАВ
заметно изменяются с введением лишь нескольких групп типа N.

3. Рамки действующей классификации слишком узки, чтобы охва-
тить все растущее количество полифункциональных ПАВ, в частности
амфотерных. Например,

RN (О) (СНз) СН2СН (ОН) CH2N (СН3)2СН2СОО-
RC N С' A =RC'CAN
и

RCONHC3H6N(CH3)2CH2COO-
RN С' A =RC'AN

В настоящее время их классифицируют как цвиттерионные или
бетаиновые ПАВ. Однако свойства этих ПАВ, благодаря наличию в
молекуле гидрофильных групп с различными ХД, неидентичны. Так,
первое рекламируется как регулирующее вязкость, кондиционирующее,
моющее, пенообразующее, смачивающее и чистящее, а второе как
регулирующее вязкость, пенообразующее, чистящее, антимикробное,
антистатическое, диспергирующее, стабилизирующее и смягчающее

ПАВ по их характеристикам диссоциации
Таблица 1

AN Fi A'N Fl CN р
! C'N Fi

Моющие 24 Моющие 37
11
Эмульгирующие 29 Эмульгирующие 3

Эмульгирующие 16 Смачивающие 20 Антистатические 18 Смягчающие 3
Пенообразующие 12 Пенообразующие 20 Смягчающие 17 Антистатические 2
Ингибирующие Эмульгирующие 17 Ингибирующие Кондиционирую-

коррозию 12 Диспергирующие 16 коррозию 16 щие 2
Мягкое действие Чистящие 12 Пенообразующие 16 Антимикробные 1

на кожу и ПАВ, совместимые Смачивающие 13 Снижающие пено
глаза 10 с кислотами, Диспергирующие 9 образование 1

Смачивающие 6 основаниями и Моющие 6 Диспергаторы из-
Чистящие 6 солями 8 Деэмульгирую- вестковых мыл 1
ПАВ, совместимые Проникающие 4 щие 6 Дезодорирующие 1

с кислотами, Антистатические 3 Кондиционирую- Ингибирующие
основаниями и Низкотемператур щие 5 коррозию 1
солями 5 ные 3 Чистящие 5 Коагулирующие 1

Диспергирующие 4 Солюбилизирую- Смазывающие 5 Моющие 1
Антистатические 4 щие 2 Флотирующие 3
Проникающие 4 Стабилизирующие 1 Антимикробные 2
Антимикробные 3 Мягкое действие Регулирующие
Смазывающие 3 на кожу и вязкость 2
Солюбилизирую- глаза 1 Десорбирующие 2

щие 3 Диспергаторы Прополаскиваю-
Антиэнзимные 2 известковых щие 1
Отшелушивающие мыл 1 Солюбилизирую-

(против перхо- Снижающие пено щие 1
ти) 1 образование 1 Снижающие пено

Кондиционирую- образование 1
щие 1 Дезодорирующие 1

Снижающие пено ПАВ, совместимые
образование 1 с кислотами,

Г елеобразующие 1 основаниями и
солями 1
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кожу. По новой классификации эти ПАВ войдут в классы RC/САЫ й
RC/AN.

4. Слабая связь между свойствами и структурой классов ПАВ.
Четырехклассовая система удовлетворяла в начальный период синтеза
ПАВ, когда они содержали в молекуле не более одной-двух гидрофиль-
ных функциональных групп. Теперь описательные возможности этой
системы исчерпали себя, и она уже не справляется с классифицирова-
нием большого количества структур полифункциональных ПАВ, обла-
дающих признаками нескольких классов ПАВ. Внутриклассовое рас-
пределение ПАВ на подклассы происходит по наиболее характерному
структурному признаку гидрофильной части молекулы и далеко не в
полной мере отражает зависимость свойств от структурного признака
подкласса.

Основная причина несовершенства действующей классификации
заключается в том, что она не учитывает больших различий в ионном
поведении (ХД) как катионных, так и анионных гидрофильных групп,
каждая из которых разделяется на два типа на способные и неспо-
собные изменять ионную форму в интервале pH o—l4.0 —14. Вследствие этого
не поддаются классифицированию полифункциональные ПАВ, струк-
турного признака которых уже явно недостаточно для систематизации
новых соединений со сложной структурой.

Главным недостатком четырехклассовой систематизации ПАВ явля-
ется неудовлетворительная связь между ионными состояниями и свой-
ствами ПАВ и, как результат, неудовлетворительная прогнозирующая
способность всей классификации.

4. Возможности классифицирования на основе ионного поведения
гидрофильных групп

Согласно положениям, изложенным выше, можно выделить шесть
альтернативных вариантов классификации ПАВ, основанных на ионном
состоянии гидрофильных групп молекулы ПАВ. Каждый класс обра-
зуется комбинацией трех исходных ионных форм в действующей класси-
фикации (С, A, N) или комбинацией пяти исходных ионных форм с раз-
личными ХД (С', С, A', A, N), причем наличие неионогенной группы в
молекуле, как фактор образования нового класса ПАВ, в отдельных
вариантах классификации учитывается (варианты III—VI) или не учи-
тывается (варианты I и II). Повторение гидрофильной группы, как
аргумент в пользу образования нового класса ПАВ, учитывается в
вариантах V и VI. Типы и количество классов по всем возможным
вариантам классификации приведены в табл. 2.

Количество классов по вариантам V и VI зависит от количества
функциональных групп и вычисляется по уравнению комбинаторики [ 9],

5. Рекомендуемая классификация

Новая классификация ПАВ по ионному поведению гидрофильных
групп учитывает не только все факторы, приведенные в 3-м разделе, но
и численный перевес одной группы ионогенного типа над другой в слу-
чае амфотерного ПАВ. В качестве примера рассмотрим ХД трех амфо-
терных ПАВ (рис. 3).

В случае амфотерных ПАВ типа RCA катионные свойства прояв-
ляются при pH 0—2,5, а анионные свойства при pH 9,5—14. В интер-
вале pH 2,5—9,5 амфотерное ПАВ находится в цвиттериоиной форме,
его растворимость низкая и технологические свойства практически
отсутствуют. С введением в молекулу еще одной группы типа С катион-
ные свойства амфотерного ПАВ распространяются до щелочной среды
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со значительным улучшением растворимости в нейтральной области.
Аналогичная ситуация наблюдается в случае соединения с одной допол-
нительной аминной группой RCA2. Здесь у соединения в нейтральной
области сохраняются анионные свойства. Можно заключить, что свой-
ства амфотерных ПАВ типа RC 2A и RCA 2 отличаются от свойств амфо-
терных ПАВ типа RCA и мы вправе отнести их в отдельные, самостоя-
тельные подклассы амфотерных ПАВ,

Рис. 3. Характеристики диссоциации амфотерных ПАВ.А тип RC2A, C B Hi7NHCH 2 CH2NHCH 2 COOH (pKi=2,o3, рК 2 =8,74, рК 3 = 10,36 Г 10 1)
I R 8C 2+A, 2 R 8C2

2
+A- 3 R Bc+CA- 4 R B C2A-;

Б тип RCA, Ci 2H 2S NHCH 2 CH2 COOH (pKi=3,49, pK 2= 10,89 Г п l), 5 R, 2C+A 6R I2C+A-, 7 R I2CA-; 1

В тип RCA 2, C 8H 17N(CH2 COOH) 2 (pKi - 2 [ 7 ], pK 2=2,74, pK3 = 10,57 Г l2 ]), 8— R BC+A 2 ,
9 ~ R B C+AA~, 10 - R BC+A2-, 11 - R B CA2 -.

2 2

Учитывая указанные факторы, примем для группы однофункцио-нальпых и тех полифункциональных ПАВ, которые не содержат проти-воположно заряженных кислотных и основных групп, допущения, дей-ствующие в варианте классификации 111 (табл. 2). В результате обра-
зуются следующие классы и подклассы ПАВ (до ХД):

1. Катионные RCm или по ХД - RC' , RC„ и RC' С„,т ?п 1

где т, 1.
2. Анионные RAn или по ХД RA'p , и RA' Aq , где п,Р

3. Неионогенные— RN r, где 1.
4. Катионно-неионогенные (катиолитные *) RC mNr или по ХДRC'm Nr, RCnNr и RC^C nNr, где т, п, r> 1.
5. Анионно-неионогенные (аниолитные *) RA„N 7 или по ХД

RA'p Mr, RA^N r и RA^A 9Nr, где р, </,/■>!.

Предлагаемые названия этих классов.

4*
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Из этих классов первые три признаны как самостоятельные, однако,
классы ионогенных ПАВ могут по ХД быть разбиты на три подкласса.
Классы, названные катиолитными и аниолитными, являются новыми и
сочетают в себе свойства катионных и неионогенных, анионных и неионо-
генных ПАВ соответственно. По ХД эти классы могут также быть раз-
биты на три подкласса (рис. 4).

Рис. 4. Рекомендуемая классификация ПАВ.
Основные классы образованы на основе трех (С, A, N) типов гидрофильных групп, а
подклассы — на основе пяти (С7, С, A 7, A, N) типов (по характеристикам диссоциации).

Остальные ПАВ можно отнести к классу амфотерных ПАВ с коли-
чеством подклассов, образуемых по варианту классификации VI, т. е. с
учетом ХД, наличия неионогенной группы и увеличения численного
перевеса ионогенной группы как изменяющих свойства ПАВ факторов.
Из этих подклассов бифункциональные амфотерные ПАВ можно разбить
на четыре подкласса, трифункциональные на 16 (на рис. 4 не указаны),
тетрафункциональные на 31 и т. д.

Схематически предлагаемая классификация представлена на рис. 4.
Для описания ПАВ любой структуры может применяться формула (2),
причем в этом случае необходимо располагать сведениями о константах
ионизации гидрофильных групп.

О содержании названий «амфотерные», «цвиттерионные» и «амфо-
литные» ПАВ уже было сказано выше. Примененные нами названия
«катиорамфные» и «аниорамфные» ПАВ (рис. 4) являются сокраще-
ниями от «катионно-ориентированных» и «анионно-ориентированных»
амфотерных ПАВ [l3 ]. В первых совмещены группы типа С' иА, во вто-
рых типа С и А'.

Образование трифункционального ПАВ прибавлением к бифункцио-
нальному дополнительной гидрофильной группы с другой ХД или с ХД,
уже присущей молекуле, ведет к новым подклассам, пока безымянным.
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Их описание, как и менее сложных структур, можно провести посред-
ством формулы (2). Например, соединение,

С l2 Н 25 Й(СН 2СН 2 ОН) 2C 2H 4N (СНз) c3h6so-
Ri2 С' N 2 С А'

является пятифункциональным и описывается формулой Ri 2C'CA'N 2 .

Дальнейший избыток определенной группы (более одной гидро
фильной), по-видимому, меньше влияет на ХД и свойства соединения.
Поэтому оно может быть отнесено к подклассу с одной дополнительной
группой. В особенности это касается групп типа N.

Кроме того, из тетрафункциональных ПАВ подклассы RC' 2A' 2,

RC'Ä 2, RC2A' и RC 2A2 по ХД сходны с бифункциональными под-
классами RC'A', RC'A, RCA' и RCA соответственно, в результате чего
тетрафункциональные ПАВ уменьшаются еще на четыре подкласса.

При сокращении количества тривиальных подклассов мы должны,
естественно, учитывать предположение, что с прибавлением дополни-
тельных гидрофильных групп свойства ПАВ остаются неизменными
лишь при сохранении гидрофильно-липофильного баланса молекулы.

Таким же образом можно приравнять подклассы RC'A'N 2, RC'AN 2,

RCA'N 2 и RCAN 2 к подклассам RC'A'N, RC'AN, RCA'N и RCAN соот-
ветственно, предполагая, что изменение числа неионогенных групп на
одну единицу не ведет к существенному изменению свойств ПАВ.

После этих сокращений количество тетрафункциональных подклас-
сов составит 25.

Сокращение количества тривиальных классов предпринято в целях
удобства пользования предлагаемой классификацией, однако описа-
ние структур в любом случае необходимо проводить по уравнению (2).

6. Методика обработки данных

Результаты, представленные в табл. 1, получены обобщением дан-
ных, опубликованных в [l4 - 15].

В качестве исходного было принято положение, что о прикладных
свойствах каждого конкретного соединения заявлено производителем
или изобретателем.

Данные оценивались по двухбалльной системе (0 свойство не заяв-
лено, 1 свойство заявлено). Баллы прикладных свойств всех сое-
динений в каждом классе и подклассе ПАВ суммировались по формуле.

т
J Pih

г=l

где /= 1,..., п, Fj сумма баллов прикладного свойства Ру рассматри-
ваемого ионного класса ПАВ, составленного множеством ПАВ,
i— 1,..

•, tn, и получали ряды прикладных свойств для каждого выделен-
ного класса или подкласса ПАВ (табл. 1).

Полученные суммы указывают величины значимости каждого свой-
ства внутри определенного класса или подкласса ПАВ при их практиче-
ском использовании.
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A. KUUSK
PINDAKTIIVSETE AINETE OMADUSTE SÕLTUVUS NENDE KEEMILISEST

STRUKTUURIST
1. loonklassifikatsioon

On esitatud ioonklassifikatsioon, mis olemasolevaga võrreldes kirjeldab täpseminipmdaktnvsete amete ioonüist käitumist. On kasutatud uut põhimõtet struktuuri (ioonklas-side) ja omaduste (rakendusomadused) seose analüüsiks. Uutele ja ka vanadele ioon-klassidele on kirjandusandmete läbitöötamisel leitud rakendusomaduste pingeread milleabil saab mõningase tõenäosusega prognoosida mis tahes etteantud struktuuriga pind-aktiivsete ainete omadusi. 6 F

A. KUUSK

STRUCTURE-PROPERTY RELATIONSHIP OF SURFACTANTS
1. lonic classification

phi lie Vromis ecTlio'ri IC 1 B"Йап *Л?ге °,bserved as consisting of three types of hydro-
may bl presented by the tormuta W Ш ПOПЮШС (N) ' Consequently, all surfactants

RC mA nNr,

Where m. n. r>o; R hydrophobic moiety of molecules,
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It was proposed to divide ionogenic groups into two types those capable within
the pH range o—l40—14 by protolysis of completely turning into another ionic form and
those having within this range constant ionic charge. Consequently, all surfactants may
be expressed more exactly by the formula

RC' C„A' Ag N r,

m p

where m— C' and A' ionogenic groups having within the pH range o—l4
a constant ionic charge; C and A ionogenic groups capable within this range of
turning into another ionic form.

If we determine pH dependence of ionic form types as a dissociation characterictics
(DC), then we may classify all surfactants by DC into ionic classes. The surfactants with
an identical shape of DC formed independent classes.

The applied properties of surfactants correlated with the ionic classes and for each
class the order of applied properties is established. These orders allow the properties of
any surfactant to be predicted with some probability.
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